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?1? ?
1.1 MOSFET?TFET
??????????????????????FET(Field-Eﬀect Transistor)????
?????????FET?????????????????????????????
???MOSFET(Metal-Oxide-Semiconductor Field-Eﬀect Transistor)??TFET(Tunnel
Field-Eﬀect Transistor)??? 2??????????
2?? FET?????????? 1.1???????????? FET???????
????????????????????????????????????????
?????????????????????? 3????????????-?????
??????????????????????????????OFF????????
????????????????????????????????????ON??
??????????????????????????MOSFET? TFET?????
MOSFET????????????????????????????????????
???????????????????TFET??????????????????-
???????????????????????????????
? 1.1: FET????????????????? [1]?????
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? 1.2: FET???????????????? [1]?????
FET??????????????????S? (Subthreshold Swing:SS)?????
??? FET??????????? 1.2????S??????ON/OFF?Gate???
????????????????????????????????????????
??????????? (?????????)??????????????Gate??
??????????????? (?????)???????????????????
??????S?????????????S????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????MOSFET??????????????????
?? 1?????????????? 60mV????????S??? 60[mV/?]???
????????????????? [2]?????TFET?????????????VG
?????????????????????? S?????????????????
???????????? III-V?????Ge???? TFET???????????
????????? [3, 4]?
???TFET??????????????? 1.3??Si????TFET??Ge? III-V
???????????TFET???????Ge???????????TFET??ON
????????????????????????????OFF??????????
????? S??????????????????????????????????
??Si???? TFET??OFF?????????????????????????
????ON????????????????? S??????????????
Si????TFET????ON??????????????Si??????????
???????????????????Si????????????????????
6
? 1.3: Si?Ge?III-V???????????? TFET????[5]?????
????????????????????????????????????????
???????????
1.2 ??????????????
1.2.1 TFET??????????????????
Si-TFET???????????ON??????????????????????
???????????????????????????????? [5,6]??????
??TFET????? 1.4??????????????TFET??????pn????
? Al? N?????????????????????????? (IsoElectronic Trap
: IET)????????
? 1.4: ??? TFET????[6]?????
7
? 1.5: ???????????????????????[5]?????
? 1.5 ????????????????? (? 1.4 ??TaN ??????????)
?????????????Al ? N ???? 1.4 ????????????????
1019[atoms/cm3]?? 500nm????? 1018[atoms/cm3]??????????????
???????
????? IET????????????????????????????????
1.6??IET????????????????????-??????????????
???????????????????????????????? VG???????
???????????????????VG? 0.1V????????????????
???????? VG = 2.0?????????? VG = 2.5V??????????IET?
?????TFET????? IET?????TFET?????????????????
MOSFET???????????????????????????????????
??????????????????? TFET???-??????????????
????????????IET?????? TFET???? 16[nA/µm]???????
?????IET??????TFET??? 160[nA/µm]???????????IET??
??????????? 1????????????
??????????????????????????????????? 1.7??
???????????????????????????????????? Si???
????????????????????? Si?????????????Si?? IET
????????????????????????Si???????????????
?????????????????????????????????????????
8
? 1.6: ??? TFET? IET?????? TFET???-?????[5]?????
? 1.7: ????????????????????????????[5]?????
9
? 1.8: ??????????? diode? IET????? diode? PL???[6]?????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????Si??????????
????????????????????????????????????????
????????????????????
???????????????????????????????????????
TFET???? diode? IET?????PhotoLuminescence(PL)??????????
??? 1.8????PL?????Si??????? 0.02?0.03eV???????? diode
???????????? PL??????????????????IET???? Si?
?????????????????????????????????????????
??????????????????? phonon????????????????
???????????????? [7]?? 1.9??diode??????????????
????????????????????????????????????????
?????IET?????????????????????????????????
?? pn?????????????????????????????? 1.10????
?????????Si??????????????????????????????
???????????????????Trap Assisted Tunneling(TAT)???????
?????????????????????????phonon????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
Si?????-?????????? band-to-band tunneling(BTBT)?????phonon
10
? 1.9: diode?????????????[7]?????
? 1.10: pn???? IET????????????????[7]?????
11
? 1.11: ????????????????????? (?)?????????????
????? (?)?[8]?????
????????????????????????????
?????????????? 1.9?????????N?????????????
??????????Al???N?????????????????????????
??????????????????????Al?????????????????
????????????N???????Al+N?????????????????
???????????? 1.13???????N??????????????????
?????????????????? 1??? N?????????????????
??????????????
1.2.2 IET?????????????
???IET???????????????????????????????? [8]?
? 1.11??????????????????????????? 1.11????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????? (??????????????
?)????????Si?????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????IET????????? Si???????????????????
????????????????????????????
???????PL?????IET????????????????????????
???????????????????????????????????????IET
???????????????????????????????
1?????????????????????
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? 1.12: ????????????[9]?????
1.3 ?????????????????????
IET?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
???????????????”????”????????????????????
??????????”?????”????????????????????????
???????????????????”?????”???????????????
??? 1.12??? [9]????????????????????????????
????????????????????????FET?????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????? Si???????????????????
??????? 1.13??????????? Si???????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????1???????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????? [11, 12]?
13
? 1.13: ??????? Si????????????????????????????
?????[10]?????
14
? 1.14: III-V??????????????N-3s????????[13]?????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????
1.4 ??? (N?O)?????????
???N???O???????????????????????????????
?????????????????????????????? [13, 14]?????[13]
???III-V???????GaAs?InP?AlAs?AlP?GaP???N?????????
??????????????????????????N? 3s???????????
????????????????????????????????????????
?????????????N-3s??????????????????? 1.14????
????????????????????????????????????????
????????????N? 3s???????????????????N-3s???
?????? 2????????GaAs?InP?????N-3s????????????
??????????????2??????????????????????????
??? AlAs?AlP?GaP???? N-3s??????????????????????
?????????????????????????
??????????????????????InP?AlAs????N-3s?????
???? 1.15?1.16???????????????????????????????
?????? 1.15????????????????? In? P??????N????
???????? P???????????????????N-3s??? N?????
15
? 1.15: InP? N???????? N-3s
????????[13]?????
? 1.16: AlAs?N????????N-3s
????????[13]?????
? 1.17: InP? N??????????
???[13]?????
? 1.18: GaP?N??????????
???[13]?????
????????????????????????????????????????
?????? 1.16?????? Al???? As????As??????? N?????
????????N-3s???N?????????????????????
???????????????????????????????????????
???????? InP??????????GaP??????????????????
? 1.17?1.18??????????????????????????????????
????????????????????????? N-3s???????? InP ??
????????????????????????????????????????
???????????
???? 1.18????N-3s???????GaP?????????????????
??????????GaAs????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????
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1.5 ??????
????Si?????????????? 1?????????? 2????????
1????????????????????????????????????????
????????????????????????????? (Isoelectronic Impurity
Complex:IIC)?????????
???????Si??? IIC??????????????????????????
????????????????????????????2???????????
??????????????? IIC???????????????????????
????????????????????N?O??????????????????
????????????????????????????????????????
???????N????????????????????????????????
????????????????Si?? IIC???????????????????
???????????????????????????????????
1. IIC?????? 2???? Si????????????????????????
??IIC???????????????????
2. IIC????????????????????????????????????
????????????IIC?????? Si?????????????????
?????
3. ??????????????????????????????????????
??????????????????????????????????
4. Si?? N?????????????????????????????????
???
5. IIC????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??p/n?????????????????????????????????
???
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?2? ????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????? [15]?????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????
2.1 ??????? (Density Functional Theory:DFT)
DFT????????N?????????????Ψ({ri})(i = 1, 2, · · · , N)???
?????????????1???? n(r)????????????????????
??????DFT????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????
2.1.1 Hohenberg-Kohn???
???????????????????????? ri???? pi???−e???N
????????RI????PI??? zIe???????Coulomb?????????
????????Hamiltonian?
Htot =
∑
i
p2i
2m
+
∑
I
P2I
2M
+
∑
i
Vnucl(ri) +
1
2
∑
i ̸=j
e2
|ri − rj | +
1
2
∑
I ̸=J
zIzje2
|RI −RJ |
Vnucl(ri) := −
∑
I
zIe2
|r −RI |
?????????????M ??????m??????????????????
????????????????????????????????????????
??Hamiltonian????????????????????????????????
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????????
He = Hint + Vext
Hint :=
∑
i
p2i
2m
+
1
2
∑
i ̸=j
e2
|ri − rj |
Vext :=
∑
i
vext(ri)
vext(r) := −
∑
I
zIe2
|r −RI |
?????????? |ΨG⟩???????????????????n(r)? vext(r)??
????????????
???vext(r) ? He ?????????????????????? ΨG({ri})(i =
1, 2, · · · , N)????????ΨG? vext(r)?????????ΨG[vext]???????
??????[]????????????????????? n(r)?
n(r) := ⟨ΨG({ri})|
∑
i
δ(r − ri)|ΨG({ri})⟩
?????????n(r)? vext(r)??????????????
n(r) = F [vext]
??????????
?????????????
vext(r) = G[n(r)]
??????????????????2?????????? vext(r)? v¯ext(r)???
??vext(r) ̸= v¯ext(r)????n(r) ̸= n¯(r)?????????????????
Vext =
∑
i
∫
dr vext(r)δ(r − ri)
??????????? 〈
Ψ¯G
∣∣Vext∣∣Ψ¯G〉 = ∫ dr n(r)vext(r) (2.1)
??????????
2??Hamiltonian
H = Hint + Vext
H¯ = Hint + V¯ext
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?????????EG?E¯G?????????? |ΨG⟩?
∣∣Ψ¯G〉?????〈
Ψ¯G
∣∣H∣∣Ψ¯G〉 = 〈Ψ¯G∣∣Hint + Vext + V¯ext − V¯ext∣∣Ψ¯G〉
= E¯G +
〈
Ψ¯G
∣∣Vext − V¯ext∣∣Ψ¯G〉
= E¯G +
∫
dr n¯(r)[vext(r)− v¯ext(r)]
????????????????? (2.1)?????H?????????EG????
?????????Hamiltonian????????????
EG < E¯G +
∫
dr n¯(r)[vext(r)− v¯ext(r)] (2.2)
????????? ⟨ΨG|H¯|ΨG⟩????????????????????
E¯G < EG +
∫
dr n(r)[v¯ext(r)− vext(r)] (2.3)
??????????n(r) = n¯(r) ???????(2.2) ? (2.3) ??????????
vext(r) ̸= v¯ext(r)?????n(r) ̸= n¯(r)??????????
?????????????????????????????????Hohenberg-Kohn
??????????
????????????????? E???????? T???????? Vee ??
???? vext???????????n(r)?????????????????????
???
E[n(r)] :=
〈
Ψ¯G
∣∣T + Vee + Vext∣∣Ψ¯G〉
= T [n(r)] + Vee[n(r)] +
∫
dr vext(r)n(r)
???????????????E[n(r)]??n(r)?????????????????
???????????????????????????????
2.1.2 Kohn-sham???
Hohenberg-Kohn?????????????????????n(r)?N??????
????????????
n(r) =
∑
i
φ∗i (r)φi(r)
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????????{φi(r)}(i = 1, 2, · · · , N)????????????????????
Coulomb???? (Hartree potential)VH ???????? T0?
VH [n] :=
1
2
∫
drdr′ n(r)
e2
|r − r′|
=
1
2
∑
i,j
⟨φiφj | e
2
r12
|φiφj⟩
T0 :=
∑
i
⟨φi(r)|−!
2∇2
2m
|φi(r)⟩
??????????????? 2???????????????????????
E[n(r); vext(r)] = T0[n] + VH [n] +
∫
dr vext(r)n(r) + EXC [n]
=
∑
i
⟨φi|−!
2∇2
2m
+ vext|φi⟩+ 1
2
∑
i,j
⟨φiφj | e
2
r12
|φiφj⟩+ EXC [n]
EXC [n] := T [n]− T0[n] + Vee[n]− VH [n]
????????EXC [n]???-??????????????????????????
Kohn-Sham???[
−!
2∇2
2m
+ Vnucl(r) + VH(r) + VXC(r)
]
φi(r) = εiφi(r)
VXC(r) =
δEXC [n]
δn(r)
??????????VH(r) ? Hartree potential?VXC(r) ? EXC[n] ???????
Vnucl(r)????? potential???????????Kohn-Sham??? φi(r)????
?? εi?????????????????????????
E0 =
∑
i
εi − 1
2
∑
i,j
⟨φiφj | e
2
r12
|φiφj⟩+ EXC [n]−
∫
drVXC(r)n(r)
??????????????
2.2 ????????
???Kohn-Sham??????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
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????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????Kohn-Sham
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???Vanderbilt??Ultrasoft pseudo potential [16]????????
?????????????????? s???? p???????????????
??????????????????? nonlocal??????????? local????
????????????????????????????????????? local?
???
?? potential????????????? 3????????????????1??
???????1????????? (All Electron)?????? Schro¨dinger?????
???????? ℓ,m?????? εi?????????????? ψi(r)??????
???????? Schro¨dinger?????
(T + VAE − εi) |ψi⟩ = 0
????T ???????? −∇2/2?VAE ???????? potential????????
|ψi⟩????????????????????
???cutoﬀ??? rcl???rcl?????????? |ψi⟩?????????????
φi(rcl) = ψi(rcl)
dφi(r)
dr
|rcl =
dψi(r)
dr
|rcl
⟨φi|φi⟩R = ⟨ψi|ψi⟩R
???????????? φi?????????braket??? R??????????
?R??????????????????local wave function?
|χi⟩ := (εi − T − Vloc) |φi⟩
???????nonlocal?????????
VNL =
|χi⟩⟨χi|
⟨χi|φi⟩
???????norm???????
Qij = ⟨ψi|ψj⟩R − ⟨φi|φj⟩R = 0
??????????1???????????1???????????????????
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2??????????????????????????????????????
???????????????
|βi⟩ :=
∑
j
(B−1)ji |χj⟩
Bij := ⟨φi|χj⟩
???????
??????????norm????????Qij ̸= 0???????????????
?????????????norm????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????? (deficit
charge)????????nonlocal??????????
S := 1 +
∑
i,j
Qij |βi⟩⟨βj |
??????????????????
⟨φi|S|φj⟩R = ⟨ψi|ψj⟩R
?????????????????????????nonlocal potential?
VNL :=
∑
i,j
Dij |βi⟩⟨βj |
Dij := Bij + εjQij
??????????????
??????????Kohn-Sham?? |φnk⟩????????????????????
nv(r) :=
∑
n,k
φ∗nk(r)φnk(r) +
∑
i,j
ρijQji(r)
ρij :=
∑
n,k
⟨βi|φnk⟩ ⟨φnk|βj⟩
Qij(r) := ψ
∗
i (r)ψj(r)− φ∗i (r)φj(r)
??????????????
Etot =
∑
n,k
⟨φnk|(T + V ionloc +
∑
ij
Dionij |βi⟩⟨βj |)|φnk⟩+ EH [nv] + Exc[nv + nc]
????????nc?????????????????
⟨φnk|S|φn′k⟩ = δnn′
23
??????????????????????
0 = (T + Vloc + VNL − εnkS) |φnk⟩
Vloc := V
ion
loc + VHxc
Dij := D
ion
ij +D
Hxc
ij
VHxc(r) := V
[nv ]
H (r) + V
[nv+nc]
xc (r)
DHxcij :=
∫
d3r VHxc(r)
????
2.3 ???????
2.3.1 ??????????????
???????????????????????TAPP???????? xTAPP?
????? [17,18]???????Ultrasoft?????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????
IIC?????????????????????????????????????
???????? cut oﬀ energy? 25?36[Ry.]?Brillouin Zone???????????
????? sample k? [19]??Si??? 64???? 216????? 4× 4× 4?Si512?
???? 2× 2× 2?Si1000????? Γ??????????????????????
??????????????????????????????????????
2.3.2 ????????????
???????????????????????????????????????
??????????-??????????????? (Generalized Gradient Approxi-
mation:GGA) [20]??? PBE [21]????????????Si?Al?N???????
????
???????????????????????????????????????
????????????????????????
2.3.2.1 Si
Si??????????????????????????????????primitive
unit cell?????? 2.1?2.2?????????????primitive unit cell?????
?????? 2.3???? ????????????????????????????
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? 2.1: Si bulk??????
? 2.2: Si bulk? primitive unit cell?
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? 2.4: Si bulk???????
????????????????????????????????ax=10.32[a.u.]?
????????????????????????????????????????
????? 10.26[a.u.]( [22], p.61)???????? 1.1%????
Si bulk???????? (2.4)?????????????? k???????????
???????0eV?????????0.5eV????????????????????
??? Γ????????X???????????????????????????
??DFT????????????????????????????????????
???????????????????Geeen??????GW????Hartree-Fock
?? Hybrid??????????????????????????????????
???
2.3.2.2 Be?Mg
Be?Mg????????????????????? (HCP)???????????
primitive unit cell?? 2.5?2.6???????????? a???? c?? 2?????
???????????a?????????a?? c?????? c/a???????
???Be?Mg bulk???? a?????????c/a?????? 2.7?2.8??? 2.9?
2.10???? ???????Be???? a=4.30[a.u.]?c/a=1.58????Mg???
? a=6.06[a.u.]?c/a=1.60????????????????????????????
??????????????????Be???? a=4.29[a.u.]?c/a=1.57 [23]????
????? 0.2%?0.6%???????Mg???? a=6.07[a.u.]?c/a=1.62 [24]????
????? 0.2%?1.2%????
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? 2.12: Mg bulk???????
Be bulk??Mg bulk???????????? 2.11?? 2.12???????? 0eV?
???? Fermi Energy?????????????????????Be?Mg?????
??? 2????1?? primitive unit cell? 2???????????? 2??????
????????????
2.3.2.3 Al
Al???????????????? 2.13?2.14?????????????????
????????? 7.68[a.u.]?????? 2.15?? 7.65[a.u.]???????? 0.4%?
???
Al bulk???????? 2.16????Al?????? 3??????? 1.5????
? 2.13: Al bulk?????? ? 2.14: Al bulk ? primitive ????
???
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? 2.16: Al bulk???????
31
? 2.17: B bulk??????
? 2.18: B bulk? primitive?????
??
??????????Fermi Energy?????????????????????
2.3.2.4 B
B??????????? 2.17???????????? unit cell????B????
?????????????????? [25]?? 2.18???????unit cell?????
???primitive unit cell?? 36?? B??????????B bulk????????
2.19????0eV?????????????????????????????????
??????????????????
2.3.2.5 Ga
Ga?????????????????????????????????????
?????? α-Ga??????????????? [26]?α-Ga???????primitive
unit cell?????? 2.20?? 2.21????????? unit cell????a??b??c
????????????????? 5???????? b????Ga???????
?????????????
??????? a??b??c?????????? 2.22?2.23?2.24????????
????????????? (a, b, c)=(8.0, 14.5, 8.9)[a.u.]??????????????
??? (a, b, c)=(8.53, 14.45, 8.55)[a.u.]??????????? (6.0, 0.3, 4.1)%????
Ga bulk???????? 2.25???????????????? Γ?????Γ??
?X??????Fermi energy???????????????
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? 2.20: Ga bulk?????? ? 2.21: Ga bulk? primitive????
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? 2.25: Ga bulk???????
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? 2.26: In bulk??????
? 2.27: In bulk ? primitive ????
???
2.3.2.6 In
In?????????????? unit cell??? [27]?In?????? primitive unit
cell?????? 2.26?2.27????unit cell? a??b??????????c????
????????????a=b?? c/a? 2????????????????????
????????????? 2.28?? 2.29??????????????(a, c/a)=(6.18,
1.50)??????????????????????????????????????
??? (a, c/a)=(6.15, 1.52)??????????? (0.4, 1.3)%????
???In bulk???????? 2.30????Fermi energy????????????
?????????????1?? unit cell?? 2?? In??????????In???
??? 3????????? 3???????????????
2.3.2.7 N?O
N?O???????????????? N2?O2????????????????
??????????????????????????????? ?? unit cell??
2.31???????? unit cell??????????????????????????
??????????? 30[a.u.]???????????????????N??????
???? 2.07[a.u.]????? 2.16[a.u.]???????? 4%????O????????
?? 2.28[a.u.]????? 2.46[a.u.]???????? 7%??? [28]?
2.4 ?????
???????????? Si unit cell?????????????????????
???????????Si??????????????????Si?????????
??????????????
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? 2.28: In bulk???????? a?????
Unit cell??????Si64??1000????????????????Si?? 64??
??? unit cell?????? (2.32)????????????????????????
?? Si?Al?N?????????
????????????????????????III-V???????B-N?Al-N?
Ga-N?In-N????II-VI??????? Be-O?Mg-O????????
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? 2.30: In bulk???????
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? 2.31: ?????????
? 2.32: Si?? 64?????Unit cell??Al?N??????????????
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?3? ????????(IIC)??????
???
?????????????? (IIC)??????????????????????
???????????????????????????????
3.1 ??????:cell size???
?????????????????????????????? cell size?????
?????????????????????Si?? 64???? 216?? unit cell???
????????????????????? 3.1??????? 2??????????
?????????????????????????? Si64??Si216???????
?????????????????? 0?????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????cell????? Si64??
????????????
????????????????????????? Si?? 512?? unit cell??
??????????????????? 3.2????????????????????
????????????????????????????cell size?????????
?????????????????? unit cell????????? Si????????
?? y??? IIC-state1??????????? y?????????????????
???? IIC-state???????????????????????Si?? 64?? 216
?? unit cell????????????????????????????gap????
????? 0.1eV???????????????? Si?? 512?? unit cell?????
????????
???????????????? N??? 3s?????????????????
????????N-3s?????????1??? 27A˚?? Si?? 1000?? unit cell?
????????????????????????????????????????
??Unit cell??????N-3s????? unit cell???N?????IIC-state???
?????????????? 3.2???cell size?????????????????
????????????????N???????????????????????
1IIC?????? gap???????????
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? 3.2: ?????????????????????????????????? cell size
????
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??????????????????????????????????? unit cell?
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????? unit
cell?????????????????????????
????N?O??????????????????????? Si512????? unit
cell???????????
3.2 ???Al+N?????????
3.2.1 Al-N??????
???Al?N??????????????????????????????????
Al-N??????????????????????Al?N? Si??????????
?????????????????Al? N???????????????????
? [29,30]???????????Al-N??????????? 3.3??????????
???? Si?? 64??216?? unit cell?????Al?N?????????????
?????????????????? Si?? 216?????????Al-N?????
? 7A˚????????????????????????????????????Al
?N?????????????????????????????????????
Si?? 64???????????????????????????????Si??
64????????????????????????????????????????
????????????????????????????? 3.2?????????
????????????????????cell size?????????????????
Si?? 216????????????????????????
???????????????????Si?? 64???????? 216??????
??????????????????????????????? Al? N?????
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? 3.3: Al?N?????? Si????
????Al-N?????????
? 3.4: Si?????Al+N??????
??????????????Si?Al?N
??????????
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? 3.5: ??????? Si unit cell? (1
-1 0)????????
? 3.6: ??????? Si unit cell? (1
1 0)????????
????????????????????????Al-N??????????????
Si???????????????????????N????Al? Si???????
????????? 4???????????? 3.4??????
Al?N?????????????????Al?N? Si?????????????
???????Si?Al?N?????? [31]????? 1.9?1.6?3.0????Si????
??????Al??????? Si??????N? Si???????????????
????? Al? N??????????????Si?????? Al?? N?????
????????????????????????Mulliken??????? [32]???
???Al?N????????? Si?????????????Mulliken charge???
?? 2.06?8.28e?????Al?N??????????????????? 1.86?8.39e
????Al??N????????????????????????????????
???????? 3.3????????? 1.2eV????
????Si??Al?N???????????????Si??????Al?N???
????????????????????? 3.5?3.6?????? Si????????
???????????? (1 -1 0)????(1 1 0)?????????????? Si unit
cell?????????? Si????Al??? N?????????????????
??(1 1 0)?????????????????????????????
? 3.7?? 3.8??Si?????? (110)????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????Al???? 0.57eV?N???? 0.71eV?????????????
?????????????????????? 1eV????????????????
?????????Al?N?????????????????????? 3.3????
??????????? 1.2eV??????????????????? Al? N???
Si??????2???????????? Si?????????Si?????????
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? 3.8: Si???? N????????
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? 3.9: (a)Al+N???????? Si?? 512?????????????(b)????
N???????????(c)Brillouin Zone??????? k??
????????????????????Al?N?????????????????
????
3.2.2 Al+N???????
???????????????Al+N??????????? Si?? 512?????
unit cell??Al+N?????????????????????????? 3.9(a)??
??????????E????????Brillouin Zone???????????????
??????????-17eV??????????????N??? 2s??????-12eV
?? 0eV???????? Si?????????
??????????????Si?????????????????? 3.10????
0eV????? Si??????? 0.7eV??? Si??????????????????
????????????DFT????????????????????? (? 1.2eV)
??????????????????????????????????? Si????
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? 3.10: ? 3.9(a)? Si???????????????
??????????????????????????? IIC-state?????????
??????????????????????????????? N???????
???????????????? N???????????? 3.9(b)????-13?0?
6eV?????????????N-2s?2p?3s?????????N-2s???N-3s??
???????????? 18.8eV?????????????? 3.9(a)????????
??????N-2s??? IIC-state????????? 17.2eV????????????
IIC-state?N-3s????????????????????
????? IIC-state??????????????????????????????
Si1000???????Al+N???????????????????IIC-state????
????????????? 3.11?3.12?3.13????????????????? unit
cell? (001)??????????????????N?N?????Al???????
?????????????????????? 15%????????????????
?????????????????????
? 3.11??????????????? Si? 3p??????unit cell???????
???????Al????????????????????????Si???????
?????????????Al? 3p????????????????????? 3.13
??????????? Si? p(+s+d)???????????????????? Si?
?????????X??????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
???????????????????? 3.12???IIC-state?????? N???
???????????????????????????????IIC-state? N-s3?
45
? 3.11: ??????????????
??????????????????
?????????
? 3.12: IIC-state??????
? 3.13: ????????????????????
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?????????????????????N??????????????????
???????????????????????????????? Si???????
?????????????????Al-N?????????????????????
????Al???????????????????????????????????
???IIC-state??N-3s???????????????? Si?Al? 3s?3p????
?????????????
???IIC-state????????????????IIC-state???? tunnel????
??????????????? tunnel???????????????????????
???????????????????IIC-state? p/n??????????????
???????????????????????????????d????????
????????????????????????????????????????
????????? 0????????TFET????????????IIC-state???
???????????????????????
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? 3.14: (110)?????? IIC-state??????
Si? (110)?????? IIC-state??????? 3.14??????????N????
???? (110)?????????????? IIC-state???????????????
???????x????? Si??????????????????????????
?? Si?????????????IIC-state???????????????? Si? p?
??????Si????????????????????????????? exp−x2/L
?????????????????????????????????? L??? 10A˚
???????10A˚????????????????????????? 15-18A˚??
????????????????????????????????????????
? tunnel?????????????????????TFET???? tunnel????
?????tunnel????????????IIC-state????? tunnel?? tunnel??
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? 3.16: N???????????????
Si???????
?????????????
3.2.3 ???????????
Si?? 512?? unit cell?Al?N??????????????????????Si?
????????????????????? 3.15?3.16?????????????0eV
?????????? 0.7eV??????????Fermi energy EF ?????????
???????????????????????? k???????????????
??N???????????????????????IIC?????????????
Si???????????????????????????????IIC?????N?
?? 3s?????????? Si? 3s?3p????????????????
????Al?N? Si??????????? 1???? Al????????????
???????? 1???N???????????????????????????
???????Al????????????? 1???????N??????????
????????????????? 1?????????????
???Al+N????????????Al? N????????IIC-state?????
??????????????????Si?? 216????? unit cell????????
Al-N?????????????? 3.17???????????Al?N???????
?????IIC-state??????????????????????????? 3.15?3.16
???????? Fermi energy? Al???????????????????????
???N??????????????? gap?????????Al?N??? unit cell
???????????unit cell???? 2?????????????????????
??? Fermi energy???????????????N?????Al????????
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(c)8.96A˚?(d)12.79A˚?
??? (???????????????????)????????????? gap??
??????????Al?N???????????????????????????
???????????????N????????????????????????
????Al?N??????????????????N? 3s????????? 3.17(d)
?????????????????????????
???? 3.16????????????????? gap????????Al+N??
???????? 3.10?????????????????????Al+N??????
???? 1.2eV???????????Al? Si??????????????????
?? Si???????????????????????N???????? Si???
???????????????N???????????????????N????
???????????N????????????????????????????
??????????Al-Si??????????????????????? 3.18??
??????????????? 3.18??Al+N??? Si??????????????
? (a)bulk? Si???(b)Al??????? Si???(c)N??????? Si???(d)Al
???(e)N???????????????????????????? s?p????
?????????????????????????????????????? 0?
?????N??????? (e)? 0.5eV????? s??????? IIC-state????
(b)? (d)????????-1eV????????Al-Si??????????????N
?????????????????? 0.4eV????????N-3s?????????
????????Al???N?????????????????? 1.4eV??????
??????????????(a)???? 0?-1eV??????????(b)?????
?????????? Si bulk???????Al? p?????????????(b)??
(a)?????????????????????? N???????????????
????????? 1?1.4eV??????????????????3.2.1??????
? 1.2eV???????????????
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??????????????????????? cation-anion??????????
3.19????? 3.3?????cation-anion????????????????????
???????????????????????????????????B-N?Al-N?
Ga-N?In-N?Be-O?Mg-O??????????????????B-N???????
????????????????????????????????????????
??????Al-N???????cation-anion???????????????????
?????????????cation??? Al?Ga?In?Be?Mg????? 1.61?1.81?
1.78?1.57?1.31??????? Si?????? 1.90?????????anion???N?
O??????????? 3.04?3.44????Si??????????????????
???? 3.20????????????????Si?????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????? Si??????????????????cation?? anion
?????????????????????????
????????????????????????? cation-anion????????
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? 3.21: Si?????Al+N??????? 3.22: Si?????B+N??????
??B-N?Be-O?????????????????? cation-anion?????? 3.3A˚
?????????????????????????????? cation-anion????
?????????????????Al+N? B+N??????????? 3.21?3.22
???????????????????? (001)??????????????????
???????? Si?Al?N?B????????????????Al+N???????
???????? N???? Si??????Al? N????????????????
B+N????N?????? Si???????????B??? Si?????????
??N?????????B???????B??????????? Si???????
?????
??????????????????????????????????????
B(0.88A˚)?N(0.70A˚)?Be(1.06A˚)?O(0.66A˚)????Si(1.17A˚)????? cation-anion
??????????Si????????????cation? anion???? Si??????
????????????????????????????????????????
??? cation?? anion??????? 0.2e?????????Be-O????????
??????????????????????????????
???B-N?????????B-N???????????????????????
??????? 3.19???????????????????????????????
?????????????B-N?????????????????????????
?????????B????????? 2.04????Si(1.90)????????B??
? Si???????????????? Si??? 1.2e???????B????????
??? Si????????????????? Si??? B?????????????
????????????????????N???????N????????? Si?
???????N??????????? Si????????????????B???
N????????????Coulomb???????????????????????
??????B?N?????????????????Coulomb??????????
????????????????????????????B-N??????????
?????????????????????
?????????? III-V???? II-VI????? IIC? Si???????????
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????? Si??????cation? Si??????anion? Si????????????
???????????????????????????????????????
3.3.2 ??? IIC?????
???Al+N?????????????????????????????????
????????????????? B+N?Al+N?Ga+N?? Be+O?Mg+O???
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? 3.23: ????????????????????????????????????
(a)B+N?(b)Al+N?(c)Ga+N?(d)In+N?(e)Be+O?(f)Mg+O????
?? Si?? 512?? unit cell??????????????????????????
3.23????????IIC-state??????? 3.24?????????? 3.24?????
????????????????????????????????????????
???????III-N??? II-O?????????III-N??? IIC-state? Si????
????????????II-O??? IIC-state? Si????????????????
????????????IIC-state? anion???N???O??? 3s???????
?????????????????????N? 3s?????????O? 3s???
??????????Si?????????????? IIC-state???????????
???
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? 3.24: ???????????? IIC-state?????????
???III-N??? IIC-state?????cation???????????????cation
???B?Al?Ga?In????????????Si??????????? IIC-state??
?????? 0.46?0.48?0.51?0.54eV??????????IIC-state? cation? 3s,3p
??????????????????????cation???????????????
?????? cation????? IIC-state??????????????????????
??????? cation?????? II-O?????????Be+O?Mg+O? IIC-state
???????? 0.09?0.17eV?????????????????? IIC-state???
????III-N??????????????????????????????????
????????II-O????? Be+O?Mg+O?????????????????
?????????????????????????
3.4 ??????????????
???????N? Si??????????????N-3s????????????
Si??????????????????Al+N? Si?????????????????
N-3s???????????????????????????????????anion
??????????????????????????? Si????????????
???????????????????????anion????? P??As??? IIC
?????Si??????????????????
3.4.1 P??As??? IIC????
?????V???????P?As???????III???????B?Al?Ga?In
????????????????? Si????????IIC???????????
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? 3.25: P??????????? Si???????????????????????
? cation-P?????????
Anion????? P??? As????? IIC??? Si???????????????
?????? 3.25?? 3.26??????? cation-anion??????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????B?Al?Ga?In
??????????????????????????B??????????????
cation-anion??????????????????????????????????
????????????????N????? IIC??????????anion???
N?P?As???????????????cation??????????????????
???????????????N?P?As????????????
3.4.2 P??As??? IIC?????
???P??As????????? Si??????????????????????
3.27(a)-(d)??? 3.28(a)-(d)??????????? cation??????? (a)B?(b)Al?
(c)Ga?(d)In????????????Al+N????????????????????
Si??????????????????????????????P?As??? anion
????? IIC?????????Si????????????????????????
cation????????????????? P??? 4s??? As? 5s????N? 3s
????????????????????????????????????????
????????P?As????? IIC???????Si??????????????
??????????????????????????
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? 3.26: As??????????? Si???????????????????????
? cation-As?????????
-0.5
 0
 0.5
 1
En
er
gy
 [e
V]
Γ X M Γ R M R
(a)
-0.5
 0
 0.5
 1
Γ X M Γ R M R
(b)
-0.5
 0
 0.5
 1
Γ X M Γ R M R
(c)
-0.5
 0
 0.5
 1
Γ X M Γ R M R
(d)
? 3.27: P???????????????????????????????????
?????? (a)B+P?(b)Al+P?(c)Ga+P?(d)In+P???????
-0.5
 0
 0.5
 1
En
er
gy
 [e
V]
Γ X M Γ R M R
(a)
-0.5
 0
 0.5
 1
Γ X M Γ R M R
(b)
-0.5
 0
 0.5
 1
Γ X M Γ R M R
(c)
-0.5
 0
 0.5
 1
Γ X M Γ R M R
(d)
? 3.28: As???????????????????????????????????
?????? (a)B+As?(b)Al+As?(c)Ga+As?(d)In+As???????
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3.5 ???????? IIC???
?????cation?anion?? Si????????????????????????
?????????????????????????????????Si??????
???????????????? Si???????????????????????
????????????????????????????????????Si???
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????
3.5.1 ???????? IIC????
? 3.29: ???????????????(a)cation?anion?????????(b)cation?
????anion?????????(c)cation??????anion????????(d)cation?
anion??????????
????????????????? 3.29??????????????????? Si?
cation?anion??????? 3.29(a)? cation?anion??????? 3.29(b)? cation
????? anion?????????????????? (3.29(c)? cation??????
anion????????? 3.29(d)? cation?anion?????????????????
???????????????????????????????????Tetrahedron
??? (???T???)??????T?????Si????? Si? 4????????
???
??????????????????????????? potential????????
?????????????∆E?????????
∆E := Etotal −
(∑
X
MXµX,vacum +MSiµSi,bulk
)
(3.1)
????X ?????????MX?MSi ?????????Si ??????????
µX,vacum?µSi,bulk??????????????X??????? Si??? potential?
???????Si?????????????????????Si??????????
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??????????????????????????∆E????????????
???????????∆E???????????? Si??????????????
???????????
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? 3.30: ????????????????????????????cation-anion??
???cation??-anion????cation???-anion???cation-anion???????
?????
??????????????????????????? 3.30??????????
????????????? 3.29??????????????????????????
cation?anion??????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
B+N?Al+N?Ga+N?In+N?Be+O?Mg+O???????????????????
?????????????????Si???????????????????????
??O???????O??????????????????????????????
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? 3.31: ????????????????
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????????????????????????????????????????
????????????????????? 3.31???????Al+N????Ga+N?
?????? In+N???????????????????????????????
?????????????????????????????? 0.2?0.3eV?????
??????????????????????
????????????B-N???????B??????N??????????
?????????????????????B?N????????????????
??????B?????????????????????????????B???
???? p?????????????????????????N?????????
???? 4???????????B??????????????? 4???????
???????????????? B?????????B?????????????
???????????????????
II-O?????????????????????????????????????
?????????????????????O??????????T???????
??????????????????Mg???????O????????????
????????????????????? 3.32?3.33????Be+O???????
????????????????????????????? Si?Mg?O??????
? 3.32: Mg???????O??????
?????????
? 3.33: Mg???????O??????
??????????????
???????Mg?O????? Si????? 3?????????????????
? Si???? 2????????? Si 1????Mg+O??????????????
???????O????????????????????????? 4??????
???????????????????cation?anion???????????????
????????????????? SiO2????O???????????????
?????????????????????
???Mg+O???Be+O???????????????????????????
???Be???Mg???????????????????????????????
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?????????????
3.5.2 ???????? IIC?????
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(f)
? 3.34: cation?????anion??????????????????????????
???????????? (a)B+N?(b)Al+N?(c)Ga+N?(d)In+N?(e)Be+O?(f)Mg+O
????
???cation????anion???????????? Si???????? 3.34????
????????????????????????????????????????
??????????????????????(f)?MgO?????????????
????????????????????B+N??????????????????
???????????????Al+N?????B?????????????????
???cation?????anion??????????? Si???????? 3.35????
?????????????????????????????????????????
????????????????????cation?????????????????
??????????????????????????????
????cation?anion?????????????? Si???????? 3.36????
?????III-N?????????????????????????????????
?? 1?2????????????????????????
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? 3.35: cation??????anion?????????????????????????
???????????? (a)B+N?(b)Al+N?(c)Ga+N?(d)In+N?(e)Be+O?(f)Mg+O
????
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? 3.36: cation?anion?????????????????????????????
?????????? (a)B+N?(b)Al+N?(c)Ga+N?(d)In+N?(e)Be+O?(f)Mg+O?
???
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???????????????????????????????????????
?????????????????? anion? 3s?????????????????
?????????????Al+N?Ga+N?In+N??????????
3.6 ???
??????????????????????? (IIC)?????????????
?????????????????????????????? IIC????
1. Al+N? Si????????????????????????????????
?????????????????????????????? 1.2eV?????
??Si?????Al?N????????????? 0.57?0.71eV???????
?? Si???????? Al? N???????????????Al?N????
????????????? Si?????Al?N???????????????
??????????????????????????????
2. III?-N??? II?-O????????????? Si?????????????
???B-N????? Al+N?????????????????????B-N?
??????????????????????????????????????
2???????????? Si??????Si????????????????
????????????????????? Si???????????????
???
3. IIC????????????????Si??????????????????
? (IIC-state)??????????????anion? 3s?????????? Si?
cation? 3p??????????IIC-state??????????N??? O??
??????? 3s???????????????N?????? Si??????
??O?????? Si???????????????cation?????????
??????????? cation????????????????????????
Al+N??? IIC-state???????????????????????????
???????? 10A˚????
????????????????????????????????????????
?????????
1. ???????????????????????????Al+N?Ga+N?In+N
????????????????????????B-N????????????
B?N??? 1???????????????????????II-O????B+N
??????????????????????O??? Si? 2?????????
??????????????????
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2. ???????????????????????? 3s??? dangling bond??
???????? Si????????????????????????????
??????????????????B+N?Be+O?????????????
??????????????????????????????????????
???????????????Si??????????????????????
?????????Al+N?Ga+N?In+N??????????????????
Mg+O????
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?4? ????????(IIC)??????
??????
??????Si????????????????????????????????
??????????????N??????????????? Si?????????
????????????? Si??????????????????????????
?????????????????????????????
4.1 ????????????????
1.2.1???????????????????????????????????Al+N
??????????? Si????????????????????????????
??????????????????????????????? PL???????
?????????????????????????????????? IIC-state??
?????????????????????3.2.3????????N????????
???????? Si????????????????????????????N??
??????????????????????????????????????Si?
??N?????????? gap??????????????????N??????
??????????????????
4.1.1 ??????????
???????????? Si???????????????????????? (??
???????????????)?????????N???????? Si? band gap
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????? [33]?
∆E(q) = {Edefect(q) + Ebulk(0)}− {Edefect(0) + Ebulk(q)}+ 14πε
3q2
10r0
+
{
|q|∆EF (q > 0)
|q|(Egap −∆EF ) (q < 0)
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(c)
? 4.1: ???????????????(a)Al+N????(b)???N????(c)??
??N????
????∆E(q)??q???????????????Ebulk(q)??? q????? Si?
?????????Edefect(q)???? q???????????????????∆EF
?????? potential?ε? Si????? (12.0)?r0??unit cell??????????
??????r0???????? q????????????? Coulomb??????
????????
? 4.1??Si?? 216????? unit cell??????????-2???+1?????
????????????????? potential µe(= ∆EF )?????????µe = 0[eV]
? Si????????µe ≃ 1.2[eV]???????????µe ???????????
Fermi energy??????????????? 4.1(a)?Al+N????(b)????N?
???(c)?????N????????????? 0????????????????
????? µe????????????????? µe??????????? 4.1(a)?
????Al+N????+1???????-1??????????????????+1
??????µe = 0???????????????????????????????
?????????????????µe ≃ 0.8eV???????????? 0.8eV???
????? Fermi Energy???????????????Al+N???????????
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Chemical potential of N [eV]
µ(AlN) µ(N2)
Subst.
Int.
N2AlN
? 4.2: ???????????N???????????
????? 1?????????????? consistent???????????-2???
????????? 2??????????????
??????N????????????????????????Si???????
? µe ≃ 0.4eV????????????????????????????????+1
???????????????-1???????????????????
???Al+N??????±1?????????????-1??????????N?
??????????Al+N?????????????????????+1?????
??????????????? 1????????????????????????
??????????
4.1.2 Si??N??????????
?????????N?????Al+N?????????????????????
?????????N??? Si??????????????????????????
IIC????? N???????????????????? T????????N?
???????????????????? N2??????????????????
? [34,35]???????N????????T??????????N2???????
???????????????? (3.1)?????????????Si??N?????
??????????????????????N?????????????????
??????N?????????????????????????????????
???? 4.2??Si?? 216?? unit cell???????????????T?????
?N2????????????N?????????????????????????
???????????N????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????N???????N?????????????
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? 4.3: Si?????N2????????
??????????????? N2???????????????????????
? N2????? Al-rich???? Al+N?????????N ???????????
?????????? Si?????????????????????????????
??N-rich???????????
????????N2?????N?????????????Si???N2?????
???????????????µN ?????N??????????????????
????N??????
???? 4.2?????????????????Al+N????????????Si?
??????????????????????N?????????? 3??????
?????????????????N????? Si?????????N2?????
???????Al????????? Al+N???????????????N2???
Al+N???????????????????N-rich?????? 1[eV]???????
???????????????????????????????????N???Al
???????????????????
N2???????N???????????????????????????? ?
4.3??(1 1 0)??????N2?????????????????T????????
N??? Si? 3????????? Si-Si??????????????Si????? 4
???N??? 3??????N??? 3?????????????????????
??? Si?N???????????????
???Si?? 216?? unit cell? N2 ????????????????? 4.4??
??0eV??? Si??????0.7eV???????????IIC??????????
?????????????????????Si?N??????????????N?
dangling bond?????????????????? (? 3.9(b)??)?????N??
???????????gap???????????????????????????
????????????????????????????????????????
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? 4.4: N2????????????????
??????????????????????N2?????????????????
????????????
4.2 ????????????????
Si???????????????????????? (Γ?)??????? (X ?)
????????????????????????????????????????
????????????????????Si?????? 6???????p/n???
z???????????z?????? x?y?????? (±Xx,±Xy)??x?y???
Bloch????????k = 0??? Γ??????????????????????
?????p/n??? z??????????????????????±Xz?????Γ
?????????????? Γ???????±Xz ????????????????
? 1.9??????????????????p/n?????????????? 100A˚?
????????????????????????????
???Al+N??? Si?????????? 3.10???????Si??????????
???????????????????????????????????±Xx,±Xy
???????????????????????????????????Γ?????
?????????????????????????????????? IIC-state??
?????????? Si????????????????Si?? 216?? unit cell??
??????Al+N???Mg+O???????????? IIC-state?????????
????? Si bulk????????? 2??? 4.5??????????? 2?????
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Al+N CSAS ε2
? 4.6: (a)Al+N????????????????(b)(a)?????
??? Si bulk??????????????????????????????????
Al+N??????????? Si????????? Γ??????????????
??????? Si????????X????????????????IIC-state???
??????????????????X???? L?? Γ?????????????
X???????? 66%????IIC-state? X??????????????????
? Γ???????????????? IIC-state?????????????
???Mg+O ?????????????????? Al+N ???????????
IIC-state????????????????????????????????????
?????????? Si? p????????????????????? IIC-state?
?????????????????
????????????? Si?Al+N?????????????????????
?????????????????????????????????Si?? 64??
Al+N??????????????????? (xx,yy,zz?????)?? 4.6??N2?
??????????? 4.7???????????? 4.8??????????? Si?
?GaAs????????????? ???????????????????????
??????????????????????Si bulk????0?3eV???????
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N2 ε2
? 4.7: (a)N2????????????????(b)(a)?????
? 4.8: (??)???????? Si-bulk????????[36]?????(??)????
????GaAs????????[37]?????
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0??? 1???????????Al+N?????????? 0.2eV?????????
? 2?Si bulk?????? Γ??????? Γ??????????? 2.5eV????
?????????????????????????????????????????
??? IIC-state? Γ???????????????????????? 4.7??? N2
????????????????????? 3?DFT??? Si???????????
? 0.8[eV]??????????????Al+N???????????????????
???
?????? gap???GaAs??? 4.8(b)???????????? 1.5eV????
??????????????GaAs?????? ε2???? 1?IIC????????
???? 0.5?????????Si?Al+N?????????????????????
Al+N???? Si?GaAs?????? gap???????????????????
???????? PL???????Al+N??????????????? 0.03eV?
????????????????????? 4.6(b)?????IIC-state??????
? (??X ??????????? 0.8[eV]?? 4)??????ε2??????????
???????? (??? band gap)??bulk? Si?? xTAPP? DFT???????
0.78eV???Al+N??????? 0.72eV??????????PL?????????
??????Al+N???????????????????????????????
??????????????????IIC-state??????????????????
???????????????????????????????????????
4.3 ?????????????
?????IIC-state??????????????????????????????
???????????????????????? p/n??????????????
4.9(a)??????? p/n????????????????????????????
?????? Si????????????????????????????L????
?????????pn??????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????? 4.9(a)? eV???????
IIC-state???????? 4.9(b)????????????????????????
????????????????????????????
???????????????????????????????????????
????? [38]?? 4.10???p/n???????? Si???????????????
????p/n???????????????????????????n??????
1????????????????????? 0?????????????????????????
??
2Si64???????IIC-state??????????? 0.2eV???????
3??? 0???????????????????????
4GGA?????????????????????????????
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? 4.9: p/n??????????(a)????-??????????(b)IIC-state???
????
? 4.10: p/n?????????????????????????[38]???????
? y??Band-To-Band Tunelling(BTBT)?????????? y??????????
??????????????
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?????????????????????? p/n???????????????Si
????????????????????????????????????? 10[nm]
????
4.3.1 ????????????
????????????????????? P ??? I ?????????????
??? [39]???????
I =
2e2
h
P · V (4.1)
P =
hI
2e2V
(4.2)
????e??????h????????V ???????
??????????????????????????????
I = 2e
∑
v,c
2π
! | ⟨ψc|(−Fx)|ψv⟩ |
2δ(Ev−Ec)×[f(Ev){1−f(Ec)}−f(Ec){1−f(Ev)}] (4.3)
???????????? 2???????????−Fx???????????ψc?ψv
???????????????????f(E)? Fermi??????????????
| ⟨ψc|Wˆ |ψv⟩ |2??????????????????????????????????
???????D(Ev)?????∑
v
=
∑
k
∼
( a
2π
)3 ∫
dk ∼
∫
dEvD(Ev)
????????????a????? 1??????????????????(4.3)?
I =
4πe
!
∫
dEv Dv
∫
dEc Dc| ⟨ψc|Wˆ |ψv⟩ |2δ(Ev − Ec) · (f(Ev)− f(Ec))
????????????Dv?Dc??? braket??????????????????
????????????????
I ∼= 4πe! DvDc| ⟨ψc|Wˆ |ψv⟩ |
2
∫ eV
0
dEv 1
=
4πe
! DvDc| ⟨ψc|Wˆ |ψv⟩ |
2eV (4.4)
???????????????(f(Ev)− f(Ec))??????????????????
?? 4.9(a)? eV?????? 1?????????? 0??????????????
(4.4)? (4.1)?????????????????? P ??
P = (2π)2DvDc| ⟨ψv|−Fx|ψc⟩ |2 (4.5)
74
??? 5?
??????Si????pn????????? 2?????????????
D(E) =
m∗S
2π!2
????????m∗ ????????????????S ?????????????
IIC-state????IIC-state???????IIC??? nIIC???????L??????
?????????∆E[Ht.]?????
DIIC =
nIICLS
∆E
?????????SL??????????????????????????????
???????????????????????∆E??? 4.9(a)? eV ??????
?????
????????????????????????????????????????
??????? S = 100× 100[µm− sq] ≃ 3.5× 1012[a.u.2] [38]???????????
10[nm] ≃ 188[a.u.]???????????IIC???1.0×1018[cm−3] ≃ 1.481×10−7[a.u−3]
[7]??????? 3[V]???????∆E = 3[eV] ≃ 0.11[Ht]????????????
???????????m∗v = 0.58[me]?m∗c = 0.40[me]??????????????
???
Dv ≃ 3.23× 1011[Ht−1]
Dc ≃ 2.22× 1011[Ht−1]
DIIC ≃ 8.85× 108[Ht−1] (4.6)
(4.7)
????DIIC ?Dc??? 1/250??????IIC?????? Si??????????
????????????????????????????????
4.3.2 ????????
? (4.5)???????????????????????Appendix A???Kane [40]
???????????????p/n?????????????????? Wˆ = −Fx
?????????????????Kane???? k????????????????
???? direct?????????????????????????????????
????????? Wˆ ????????Wˆ ???pn????????????????
5????? (4.1)??????? h?? (4.3)? ! = h/2π ????????????????
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????????????????????????????????????????
????????
Mv,c := ⟨ψv(kv)|−Fx|ψc(kc)⟩
=
!
2π
∫
dr u∗v(r)Wv(x)e
−ikv,⊥·r(−Fx)uc(r)Wc(x)eikc,⊥·r (4.8)
????pn??????????? x???F ? pn????????????????
uv?uc???????????????????Wv?Wc????????k∥??pn?
?????????????????????????????
uv(r) =
∑
G
Cv,G e
iG·r
uc(r) =
∑
G
Cc,G e
iG·r
??????????????????Cv,G?? Cc,G? 2?????????????
??????
???IIC??????????IIC-state????????????????????
Gauss?????R???????????????? 4.2???????IIC-state??
?????????????IIC?????????????????????????
??? IIC-state??????????????
Mv,IIC := ⟨ψv(kv)|−Fx|ψIIC(kIIC)⟩
=
!
2π
∫
dr u∗v(r)Wv(x)e
−ikv,⊥·r(−Fx)uc(r) exp
[−α(r−R)2]
????
4.3.3 ???????
pn???????Si??????????????????????????????
?????????????WKB????????????????WKB?????
?????????? 4.11???? ??????????? Si???????????
???????????????? eV???????????????????????
?????????????????? eV/2???????pn???????????
????????????????????????????????????????
????????????? a????
??????????????? E????????????? V (x)???????
?????? a??????? 4.11? a??????????????????????
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? 4.11: WKB????????????????????????
???????
W (x) =
D√
k(x)
e−η(a,x)
!k(x) :=
√
2m|V (x)− E|
η(a, x) :=
∫ x
a
dx′k(x′)
????D??????m????????????????????????? (Eg +
V )/L(????Eg ? Si????????)?????????????????????
??????????Wv(x)?Wc(x)?????
Wv,c(x) =
D√
kv,c(x)
e−ηv,c(a,x) (4.9)
!kv(x) =
√
2m
(
Eg + V
L
x+
Eg
2
)
!kc(x) =
√
2m
(
−Eg + V
L
x+
Eg
2
)
ηv,c(a, x) =
L
2m!(Eg + V )
{!kv,c(x)}3
????????v, c???????????????????????????????
?????? 1?????????????D? 1/2???????????? x = a?
???????x = a????WKB????????????W (x) ≥ 1???????
1???W (x) ≤ 1?????????? (4.9)???????????????ψv ? ψc
????????????????????????????????????????
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? 4.12: ????????????????
4.4 ?????????
????????????????? Vd = 3[V]?????? L = 10[nm]??????
Vd? L???????????????????????????IIC-state??????
???? 1[nm]???IIC-state??????????????????????????
??????????? [2nm]?????????????????p/n???????
? 40× 40[a.u.2]?p/n?????????????? 1200[a.u.]???????????
?????????p/n??????? 128×128????????????? 2400??
????
???????? Si?????????????????????2??????? Si
? primitive unit cell????????????????????? Γ????????
X???????????
4.4.1 WKB?????
????????????????????????????????????????
????????????????????
∫
dr u∗v(r)uc(r) =?????????????
WKB??????????????? p/n????????????????????
???????????????????????? 4.12??Si???????????
?????????????????????????????????????????
???????????????????????????????? Si???????
????????Band-to-Band-Tunneling(BTBT)????????????? Si???
???? IIC-state???????????????IIC-state?????????????
???? 1?2?3[nm]???????IIC-state?????????? 2[nm]???????
BTBT??? IIC????????????????????????????p/n??
??? IIC-state?????????????????????????????????
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? 4.13: ??????????????
???WKB??????????? k???????L??? exp(−kL)???????
????????????exp(−kL)????????????????????????
??? k ≃√2m(Eg + V )/(!2) ∼ 0.38[a.u.−1]????p/n???????? 10[nm]??
??????IIC-state?????? 1[nm]????p/n???????? 2[nm]≃37.6[a.u.]
??????????????????????????exp(k × 37.6) ∼ 106?????
6?????????????????? (4.6)???IIC-state???????????
????? 1/250???????????? 3?4????????????IIC-state?
??? 1[nm]?????????????? 3?????????? 4.12???????
IIC-state???? 1[nm]???????????????? 1[nm]??????????
?? 3?4??????IIC-state?????????????????????????
????????????-??????????????????????IIC? p/n?
????????????????IIC-state????????????????????
???????????????????
???Al+N???? IIC-state????????????????????IIC-state?
?????????????????????? IIC-state??????????IIC-state
??????????????????????????????????? 6????
??? 4.13???????????????????????????????????
???????Si?BTBT??????????????? 10[nm]??????????
??????????Si??????? IIC-state??????????????????
??Gauss?? exp
(−αx2)???????? 1???????? α−1/2????Al+N?
?? IIC-state?????? 1[nm]?????1[nm]???????? IIC-state?????
????????????????0.6[nm]?????????????????????
????????? 0.6[nm]?????????IIC-state?????? 2[nm]?????
6????IIC-state????????????????????? 2[nm]??????????????
???????
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? 4.15: ????????????????????????????
??????????? Si???BTBT??????????????????????
Si? BTBT???? IIC-state??????????????????????????
????????Si??????????WKB????????????????? x
??????? exp(−kx)(????k?????)?????Gauss? exp(−αx2)???
??????????????????????????? IIC-state?????????
???????????????????????????Si? BTBT??? IIC-state
???????????????????????
4.4.2 ???????????????
???????????????????????? uv?uc????????????
?????????????? ? 4.14?4.15???????????????IIC-state
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?????????????????????? 4.12?? 4.13???????WKB??
?????????????????????????????????????????
BTBT??????????????????????????????Si??????
??????????????????????????p/n????????????
???????????????p/n???????????????????????
????????????????????p/n?????????Xz ?? Γ????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????IIC-state?????
????????????????????????????????IIC-state????
p/n??????????????????????????????????????
???????????????
4.5 ???
??????????N????????????????????????????
???N???????????????????????????
1. ????????????????????????????Al+N??????N?
????N?????????????????????????Al+N?????
N????????????????????????+1??-1????????
???????????????????N??????????????????
?????????????????
2. ???Si????????N?????N?N2?????????????????
N?????????????N2???????????????????????
N2??? Si?????????????????????Si??????????
?????????????????????????????N????????
??????????????Si??N2????????Si??????????
???????????????????????Al+N???N2???????
??????Al+N???????????Al????????????? Al+N
??????????????????????????
???IIC-state????????????????????
1. IIC-state??? Si???????????????????Al+N???????
? IIC-state????????????????????????????????
???????????????Al+N????????????????????
??????GaAs????????????????????????Si bulk??
????????? IIC-state????????????????????????
???Si?????????????????IIC-state????????????
??????????????????
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2. ???N2????????????Si????????????????????
???Al+N??????????????????????
3. ???PL???????????????????????????Al+N???
??????????????????????????
????IIC-state???????????????????????????
1. WKB?????????IIC-state?????????????????????
??????????????? 1[nm]? IIC-state? Si????????????
??????????? 1[nm]????????????? 2?????????
????
2. ???????????????????????WKB????????????
??Si-bulk?????p/n?????????????????????????
??????????????IIC-state???????????????????
?????????????????????????
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?5? ???
??????Al-N?Ga-N?Mg-O??????????? 2?????? Si?????
??????????????????? (IIC)??????????? IIC?????
? Si??????????????????????????????????????
?????????IIC?????????????????????????????
???????????
?????????????Si????? IIC???????????????????
1. ????????????????????????????????????cation-
anion?????????????
2. III?-N???????Al+N?Ga+N?In+N???????????????B+N
???B????????????????????????????????II-O
???????????????????????????O??? Si? 2???
???????????????
3. ??????????Si? band gap?????????????????????
?? anion??? 3s??????????? cation???? Si? 3p??????
?????????????????????N?O? 3s???????????
????????????? cation??????????????????
4. IIC????Al?N????????????? Si??????????????
??????????????????Al??? Si????????????N?
????????????????? Si????????????????????
?? 2???????????Al???????????????????????
??????????????????????Al+N?????????????
???????
5. ???????????????Si? gap??????????????????
??????????????????????????????????????
???????????
?????????????????????????????????????Al+N?
Ga+N?In+N??????????????????????????????? N?
?? 3s??????????????????????? 10?20A˚?????????
?????????????
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?????? N????????????????????????????????
N?????Al+N????????????????
1. Al+N???? N???????????? gap???????????????
????N????????? gap?????Al+N??????????????
???????????????????
2. ??? N????? N?N2??? Si?????????????????????
N2??? Si????????????????????N2???Al+N????
????????????Al??????????Al+N???????????
?????????N2???????? Si? band??????????gap??
??????????????????
???????????N?????????????? Si?????????????
????????????????????????????????
????IIC?????????????????????????????????
???????????????????????????????
1. ???Bloch???????????????IIC-state? Si??????????
??????????????????????????????????????
?????? X??????????????????????????????
?????????Al+N?????? Si??????????????????
??????????????????????????????????????
???????????????????????????
2. ???????Si?????-????? tunnel????IIC-state????????
????????????p/n????? IIC-state??????????????
???? Si??????????????????IIC-state??????????
????????????????????????IIC-state?????????
??? 2[nm]?????????????IIC-state??? p/n?????????
??????????????????????????????????????
???????????
??????p/n????? Al? N??????????????????????
????????????????????????Al?N?????????????
???????????????????Al+N????????? Si????????
?? N???????????????????????? 10A˚??????? p/n?
????????????????????????????????????????
????????????????????????N???????????????
?? Si?????????????????????????????????????
??????????????? cation-anion??????????cation? anion??
????????????????????????????????????????
?????????????????????
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?????
1. GGA????????????????????????????????????
?????????????????????????????Al+N??????
????? IIC-state????????????????????????????
???????????????????????? IIC-state?????????
?????????????????Hybrid?????????????????
???????????hybrid???????????????????????
????????????Hybrid??????????????????????
???????????? unit cell?????????????????????
????????? IIC-state????????????????????????
????Al+N????? Hybrid???????????GGA????????
?????? 1?????????? IIC-state????????????????
?????? PL????????Al+N???????????????????
??????????????????????????????????????
???????????????
2. ????????????Kane???????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????
1????
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??
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????
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? ?A ???????????????
(4.8)??????Kane??????????????????????Kane????
???????????????????????
A.1 ????????Schro¨dinger???
Kane?????????????????????? Schro¨dinger??? [41]???
????????Bloch??????????????????????????????
Bloch?????????????????????????????????????
???????????????????Bloch???????? Schro¨dinger?????
??????????? [42]?
??????? potential Uˆ ??? Schro¨dinger???(
Hˆ0 + Uˆ
)
Ψ(r, t) = i!∂Ψ(r, t)
∂t
(A.1)
?????????Hˆ0????????Hamiltonian????Ψ(r, t)?????????
???????????????????????????????Bloch???ψn(k, r)?
????En(k)?????
Hˆ0ψn(k, r) = En(k)ψn(k, r)
????ψn(k, r)???????????????∫
d3rψn(k, r)
∗ψℓ(q, r) = δnℓδ(k − q)∑
n
∫
d3k ψ∗n(k, r)ψn(k, r
′) = δ(r − r′) (A.2)
??????????(A.2) ???????? k ?????????????????
ψn(k, r)????Ψ(r, t)?????:
Ψ(r, t) =
∑
n
∫
d3k φn(k, t)ψn(k, r). (A.3)
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??? (A.1)?????ψ∗ℓ (q, r)???? r???????
0 =
{
Eℓ(q)− i! ∂∂t
}
φℓ(q, t) +
∑
n
∫
d3k ⟨ℓq|Uˆ |nk⟩φn(k, t) (A.4)
⟨ℓq|Uˆ |nk⟩ :=
∫
d3rψ∗ℓ (q, r)Uˆψn(k, r)
?????????????????????????????????E?????(
Hˆ0 + Uˆ
)
Ψ(r, t) = EΨ(r, t)
????
i!∂Ψ(r, t)
∂t
→ EΨ(r, t)
???????????????? ψn(k, r)???????????
i! ∂
∂t
φℓ(q, t)→ Eφℓ(q, t)
??????????????? (A.4)???????
0 = {Eℓ(q)− E}φℓ(q, t) +
∑
n
∫
d3k ⟨ℓq|Uˆ |nk⟩φn(k, t) (A.5)
??????? ψn(k, r)???????????? φn(k, t)?????????????
??????ψn(k, r)??????????????
??????????????????????????Bloch??????????
??????? un(k, r)????
ψn(k, r) = e
ik·run(k, r)
???????
∂
∂kx
ψn(k, r) =
∂
∂kx
{
eik·run(k, r)
}
= ixψn(k, r) + e
ik·r ∂
∂kx
e−ik·rψn(k, r)
xψn(k, r) = −i ∂
∂kx
ψn(k, r) + ie
ik·r ∂
∂kx
e−ik·rψn(k, r)
?????Bloch?????????????????????????????????
?????? potential? Uˆ = −Fx???
Uˆψn(k, r) = iF
∂
∂kx
ψn(k, r)− iF eik·r ∂
∂kx
e−ik·rψn(k, r)
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??????(A.5)? Uˆ ?????∑
n
∫
d3k ⟨ℓq|Uˆ |nk⟩φn(k)
= iF
∑
n
∫
d3k
∫
d3r
{
ψ∗ℓ (q, r)
∂
∂kx
ψn(k, r)
}
φn(k) (A.6)
−iF
∑
n
∫
d3k
∫
d3rψ∗ℓ (q, r)e
ik·r
{
∂
∂kx
e−ik·rψn(k, r)
}
φn(k) (A.7)
???? 2????????(A.6)????????????
iF
∑
n
∫
d3k
∫
d3r
{
ψ∗ℓ (q, r)
∂
∂kx
ψn(k, r)
}
φn(k)
= −iF
∑
n
∫
d3k
∫
d3rψ∗ℓ (q, r)ψn(k, r)
∂
∂kx
φn(k)
= −iF
∑
n
∫
d3k δℓnδ(q − k) ∂∂kxφn(k)
= −iF ∂
∂qx
φℓ(q)
????(A.7)??????
Xℓn(q,k) := i
∫
d3r ei(k−q)·ru∗ℓ (q, r)
∂
∂kx
un(k, r)
???????
−iF
∑
n
∫
d3k
∫
d3rψ∗ℓ (q, r)e
ik·r
{
∂
∂kx
e−ik·rψn(k, r)
}
φn(k)
= −iF
∑
n
∫
d3k
{∫
d3r ei(k−q)·ru∗ℓ (q, r)
∂
∂kx
un(k, r)
}
φn(k)
= −F
∑
n
∫
d3kXℓn(q,k)φn(k)
????????(A.5)??
0 =
{
Eℓ(q)− iF ∂∂qx − E
}
φℓ(q)−
∑
n
F
∫
d3kXℓn(q,k)φn(k)
????????k?? q ??? 1st brillouin zone??????k = q ???????
? [43]?? 1?k = q????????? k????????
0 =
{
Eℓ(k)− iF ∂∂kx − E
}
φℓ(k)−
∑
n
FXℓn(k)φn(k) (A.8)
Xℓn(k) := i
∫
d3r u∗ℓ (k, r)
∂
∂kx
un(k, r)
1??????????????? V (r)????? vector G?????????????????
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????
A.2 Kane?????????
Kane??(A.8)??????????????????????????Xℓ,n? ℓ ̸= n
??????????????ℓ = n???????????????????????
?????????? 1??????????????
E(1)ℓ = Eℓ(k)− FXℓℓ(k).
???????? (1)? 1?????????????????????????????
(A.8)???????????????
φ(1)ℓ (k) =
1
κ
exp
(
i
F
∫ kx
0
[E − E(1)ℓ (k′)] dk′x
)
δ(ky − ky0)δ(kz − kz0) (A.9)
?????????ky0?kz0 ? 1si Brillouin zone?????? (??)????κ? 1st
Brillouin zone????? k = 0?? (kx, ky0, kz0)?????????????????
?????????1????????
M (1)nn′ =
〈
φ(1)n
∣∣∣Uˆ ∣∣∣φ(1)n′ 〉
= −F
κ
∫
dkxXnn′(k)× exp
{
i
F
∫ kx
0
[E(1)n (k
′)− E(1)n′ (k′)]
}
???????????????
w =
2π
!
∣∣∣M (1)nn′∣∣∣2ρ(E)
?????????ρ(E)?????????
???(A.9)??????????????????(A.3)??????????????
n??????????? φn(r)??
φn(r) =
1
κ
∫
eik·runk(r)× exp
{
i
F
∫ kx
0
[E − E(1)n (k′)] dk′x
}
dkx
=
1
κ
∫
dkx exp
{
ik · r + i
F
∫ kx
0
[E − E(1)n (k′)] dk′x + lnunk(r)
}
????????2???????????????????????????????
? f ????? kxs???? Taylor??????
f = f(kxs) +
(k − kxs)2
2
f ′′(kxs) + · · ·
f ′(kxs) = 0
90
????????????
φn(r) =
1
κ
{ −2π
f ′′(kxs)
} 1
2
ef(kxs)
??????????????f ? 1???? 2??????
0 = E − En(kxs) + Fx− iF
(
∂
∂kx
lnun
)∣∣∣∣
kxs
f ′′(kxs) = − i
F
(
∂E
∂kx
)∣∣∣∣
kxs
+ i
(
∂2
∂k2x
lnun
)∣∣∣∣
kxs
????????????un????? F ????????????????????
????????
φn(r) =
1
κ
[
−2πiF
∂En
∂kx
] 1
2
kxs
un(kxs, r)
× exp
{
i
F
∫ kxs
0
[E − En(k′x) + Fx] dk′x + i(ky0y + kz0z)
}
0 = E − En(kxs) + Fx
??????????????????????? un(k, r)?????????????
???? (???)????????????????????????????????
?????????????????????????WKB???????????
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? ?B Hybrid????????????
GGA?????????????????????????????????????
???????????????????????????????? 1?????GGA
?????-???????Hartree-Fock????????????Hybrid??????
????????????HSE06 [44–47]????? Hybrid????????IIC-state
??????????????????Hybrid???????????????????
??????????????? Si?? 64??????????????? PHASE?
??????????????????
?B.1??Si?? 64??Al+N?????????????????????????
???????????????????? Si??????????????0eV???
????????????GGA????????? B.1(a)???????? 0.6eV??
????????? Si????????????????? 0.4eV??????????
? Al+N??? IIC-state????GGA??????????? IIC-state??????
???? 0.27eV??????
????B.1(b)????Hybrid?????????????????????????
? 1.2eV??????????? IIC-state????????? 0.27eV????GGA?
??????????????????????? IIC-state?????????Hybrid
????????????????????????????????????????
????Al+N??? IIC-state??Si???????????????????
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